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論文内容要旨
 1序
 結晶転位の運動を支配する因子には様々なものがあるが,転位に対する結晶固有の周期ポテ
 ンシャルが最も重要な因子である場合の転位の運動をパイエルス機構による運動という。この
 機構に関し,広く受け入れられている物理的描像は,キンク対の形成とその幅の拡張の繰り返
 しで転位が移動してゆくというものである。この過程に対する従来の考え方によれば転位速度
 はキンク対の生成頻度とキンク速度によりきまるが,キンク対の生成エネルギーの応力依存性
 が大きいために転位速度の応力依存性は強い非線型性を示す。実際、数多くの物質について従
 来行われてきた測定の結果はそれを支持するようなものであった。シリコンは転位の運動がパ
 イエルス機構によって支配される代表的な物質であるが,最近,試料の純度や測定技術が向上
 した結果,信頼性の高い転位速度の瀾定が行われるようになった。それによると,純度が高い
 場合には転位速度は応力に比例する事(i図),また低濃度の不純物の存在により低応力領域で
 の速度が高純度結晶中におけるよりも極端に遅くなり,応力に対する強い非線型性が現われる
 事が㎎らかになった(2籔)。この澱定結果は従来の理論が不純物の効果をパイエルス機構固有
 のものとみなしていた事を示唆しており,従来の考え方を根本から改めるべき事を示している。
 そこで本研究は次の二つの主題を取り上げた。まず,パイエルス障壁の高い結最中での転位の
 運動を一次元系のブラウン運動として扱い,速度の応力に対する線型性を導く事,次に,転位
 芯に存在する國着力の強い不純物の数の瞬間的ゆらぎを考えて,不純物による転位速度の低下
 機構を解明する事である。
 2一次元系のブラウン運動
 先に示した転位速度の搭力に対する線型性は,他の物性における外力と,それに対応する物
 理量問の線型の関係と同様に,線型応答理論の考え方に従って解釈することができると思われ
 る。その解釈によると,転位はブラウン運動しており,その移動度は拡散定数により決定され
 る。しかし転位は線状の欠陥であるので,拡散定数を簡単に計算することはできない。それ故,
 本研究では応力下での転位の運動速度を求め,それにより移動度を決定した。転位のモデルと
 しては以下の様なものを考えた。
 パイエルス障壁の高い結晶中の転位を単位素片の列よりなる一次元系として表わす(3闘)。
 ここでXY面はすべり面であるが,X方向はある一つのパイエルスの谷に沿って取る。a,hは
 それぞれ,X方向,Y方向の結晶周期である。n番目の素片の位置をJ(n)で表わし,1.二J(n÷
 1)一」(n)とすると,転位の形は数例{1,/で表現できる。また,以下の事を仮定する。
 1)工,は次の3種類の値しかとらない。
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 2)転位の運動の素過程は,単位素片の前進又は後進であり,次の6つの過程から成る。
↑
F
手 M
↑
↓
A 毒
↑
 Fは{ormation,Aはamihilatlon,Mはmlgrationを表わす。
 3)応力τの下で素過程の起る頻度は次の様に表わすことができる。
 壕瓢(}土τ/働)μs
 sニF,A,M
 く+'は外力の働いている方向へ動く場合,一'はそれとは逆方向へ動く場合である。働は,
 応力の次元を持った定数で,キンクのmlgratio畑こ対してアインシュタインの関係D=
_2KBT
 μKBTを使うと・篇一bahとなる。ここでbはバーガースペクトルの大きさである。
 次に,上記のモデルを使い転位速度を導くための計算方法を述べる。N個の素片よりなる系
 を考えると,その状態は数列(1玉,…,1嗣)で表わせる。この状態をとる確率をPとし,それを
 成分とするベクトルをPとする。又,状態αから状態βへ移る頻度をA、βとし,それより構
 成される行列をAとする。これは3N一1×3嗣の行列であり,その要素は6種類の茜又は0であ
 る。すると一定応力τが働いている場合の転位の運動の定常状態は次のマスター方程式で表わ
 せる。
 器一AP一・
 3)の仮定によりAを決定し,上記の方程式を解いてPを求める。そして,A,Pを使って転位
 速度を求めた。ここでは長さ6aの素片列を扱い,境界条件は分子場近似と似た考え方により定
 めた。これはキンク間に相互作用がないとしたモデルでMODEL1と呼ぶ事にする。このモデ
 ルにより下記の事が明らかになった。
 転位速度∂Dはτ<0.%Mの時は応力に比例し,
∂D=μDτ
 と書くことができる。但し,
 μD舘CK(0)・μK・h
 こ添q(・)は応加のときのキンク密度℃q(・)r森番ξ一(脚ゑ婦まキ1
 ンクの移動度で,μK雌レジa・一である。
窺
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 次にキンク間に相互作用がある場合をMODEL2として研究し,相互作用によって転位速度
 をはじめとする種々の量がどのように変化するかを調べた。
 相互作調は異符号のキンク間には引力,同符号のキンク間には斥力が働くようにし,その距
1
 離依存性はとした。但し,naはキンク間の題離である。MODELiと違う点は状態問の
 n十1
 遷移頻度を次の様に仮定したことである。
 3')レi-2二(1±τ/布)exp[一(E20-Elo)/2KBT]翫。
 ここで,レi-2は状態1から状態2へ移る頻度,E2。,E21はそれぞれ応力が働いてない場合の
1
 転位のエネルギーで・キンク問の相互作用のエネルギ～を含んでいる。2K,Tは・詳細釣合
 が成り立つ様に定めたものである。μM。は,応力0の下での単～キンクの移動頻度である。
 このモデルでは,素片列を長く取らねばならないので,マスター方程式を解く事は困難であ
 る。そこでモンテカルロ法により転位の運動を調べた。その結果,相互作用の効果として・以
 下の事が明らかになった。
 i)弾性論から期待できる程度の相互作用が及ぼす効果は極めて小さく,MODEL1で与え
 られる結果が充分良い近似になる。
 2)相互作用のない場合に比して,転位速度やキンク密度が増加する。
 3)キンク対の形成間に相関が生ずる結果,キンクの分布に偏りが生じる。・
 、
セ
耳
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 以上,一次元系のブラウン運動について本研究で得られた結果を述べたが,その結果を要約
 すると次の様になる。
 i)転位速度砺は,次の様に表わせる。
 〃D二伸τ(τ<0.2窺)
 但し,μ1)は転位の移動度
 μL)母CK(0)・μK・h
 CK(0〉:応力0のときのキンク密度
 趣:キンクの移動度
 2)働二2kBT/bahとすると,τ〈窺の時の転位の運動は,ブラウン運動として扱わねばなら
 ない。従来の転位の運動速度の測定は殆どこの応力領域で行われている。
 3不純物の効果
 転位速度は低濃度の不純物の存在により低応力領域で高純度結晶中におけるよりも著しく低
 下することが最近の実験によって明らかにされている。この速度の低下は,転位速度が小さく,
 転位が一か所に滞在する時間が長いと,不純物が転位芯に集まりやすく,それによって転位が
 固着される事により生じると解釈される。そこで次の様な方法によってこの問題の定性的な理
 解を試みた。
 ある長さの転位片を考察の対象とし,その重心のジャンプ頻度(ジャンプとは,転位が1つの
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 サイトから次のサイトに移る事を指す。)をfjとする。ここでjは転位芯の不純物の個数で,1が
 増すと転位のジャンプのための活性化エネルギーが増大し,ジャンプ頻度が減少すると考える。
 又,fjは応力に比例するとする。転位芯には不純物のトラップ領域があり,そこには不純物が集
 まりやすいとする。その領域において不純物の数がjから1になる頻度をPi,」とする。Q」,i(t)を
 転位のジャンプ直後の不純物の個数がiで時間t経過した後,転位がジャンプせずに不純物の
 数がjからiになっている確率とする。すると次の方程式が成り立つ。
d
 証Q」馨P」諏Q-5Q鍋
 本研究ではPとfを与えて上記の方程式を解き,Qを求め,それを積分して転位の平均滞在
 時間を求めることにより転位速度を出した。その結果,転位速度の振る舞いの不純物濃度依存
 性が測定結果と定性的に一致する事が示された。この事は,先に述べた不純物による転位速度
 の低下の機構の解釈が定性的に正しいものである事を示していると考えられる。
 4総括
 今迄述べてきた事をまとめると,一般に転位速度と応力の関係は4図に示す様になると考え
 られる。
 領域[1]は不純物の影響下で転位速度と応力の間に線型性が成り立つ範囲で,測定も理論
 的な研究も未だ行われていない。領域[II]は領域[1]から領域口II]へ移る非線型領域で
 あり,本研究により,その現れる機構が定性的に明らかにされた。τHIの値は不純物濃度ととも
 に増加し,温度とともに減少する。領域[1璃はパイエルス機構に固有の線型領域で,本研究
 で線型性の生ずる理由を一次元系のブラウン運動により説明した。領域[IVlはパイエルス機
 構固有の葬線型領域であり,従来の理論が対象としていた範囲である。
 今後に残された課題は領域[1],[II]に対する定量的な研究をして,τエ,τ疑の値を決定
 する事である。又,本研究で取り上げたモデルは格子モデルであったが,弦模型による線型理
 論の研究も今後に残された課題の一つである。
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 高純度シリコン結晶中における転位速度と応力の関係
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 固溶酸素量の異なるシリコン結晶(⑭)と高純度シリコン結晶中(○)での転位
 速度と応力の関係。固溶酸素量はそれぞれ1-3.0*10㎜62-4.4*io-6
 3一王.5*10『54-i.8*10-5(今井,角野)
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 論文審査の結果の要旨
 パイエルスポテンシャルの高い結晶中での転位の運動は,転位がこのポテンシャルの山を乗
 り越える過程によって律速される。従来発展して来た転位の運動理論においては,転位の運動
 速度は最初安定配置にあった転位が,応力の作用下で鞍部点配置へ遷移する確率に比例すると
 考えられていた。近年,実験技術の飛躍的な進歩により,パイエルスポテンシャルの高い典型
 的な結晶である半導体中の転位速度が精度高く測定されるようになり,その結果,転位速度の
 特徴が上述の従来展開されて来た理論によっては記述できないものであることが鯛らかになっ
 た。
 河田康提出の本論文は,従来の理論とは異なる観点から転位の運動を理論的に扱い,最近の
 実験結果を説明することに成功したものである。本論文は,まず,結晶に加えられている応力
 がある基準値以下である場合には,転位は微視的尺度では前後両方向に不規則な運動をしてお
 り,その運動を線状物体のブラウン運動として取扱うべきであることを提唱した。そして,転
 位を単位素片のつらなった鎖と見なし,各単位素片はその近傍における鎖の形状および応力の
 値に依存した前進頻度および後退頻度で確率的に運動を行うとして,この鎖の運動の性質を詳
 纒に研究した。まず,鎖上のキンク問の相互作用を無視することによって鎖,。すなわち転位の
 重心の易動度の近似式を導びき,次いで鎖の形状の変化を記述するマスター方程式を数値的に
 解くことによって,その近似式の精度が十分よいものであることを示した。また,キンク間の
 相互作用の転位の易動度に対する効果をモンテカルロ法によって研究し,それが非常に小さい
 ことを明らかにした。従って,本論文で尊びいた転位易動度の近似式が満足すべきものである
 ことが証明され,この式によって最近の実験結果も無理なく説明されることが鯛らかになった。
 本論文はまた,低濃度の不純物が転位の易動度に及ぼす効果を,確率過程論を用いて転位芯
 における不純物の数を計算することにより研究した。そして,実験的に見い出されている転位
 速度に対する不純物効果の不純物濃度,応力,および温度に対する依存性が定性的に説明でき
 ることを示した。
 以上述べたように,本論文はパイエルスポテンシャルの大きな結晶中での転位の運動を確率
 過程論によって考察し,従来の理論では理解することのできなかった実験事実を説明すること
 に成功した。これは河田康が自立して研究活動を行うのに必要な高度の研究能力と学識を有す擲
 ることを示している。よって,河田康提出の論文は理学博士の学位論文として合格と認める。
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